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Figure 1. CCX-IIの分子構造ならびに HOMO、LUMO
の分布. 
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研究成果概要 





は発光材料の HOMO と LUMO を適度に空間分離させるような分子設計が要求される。本研
究では京都大学化学研究所スーパーコンピュータシステムを利用し、量子化学計算ソフトを用
いた ΔESTならびに振動子強度の相対比較と HOMO、LUMO の可視化に基づく材料探索を
実施した。量子化学計算にはLinux版Gaussian 09プログラムを、HOMO、LUMOの可視化に










して、有機 EL素子（素子構造 ITO (50 nm)/TAPC (70 nm)/CDBP (10 nm)/6 wt% CCX-II:PPF 
(20 nm)/PPF (10 nm)/BmPyPhB (30 nm)/Liq (1 nm)/Al (80 nm)）を真空蒸着法により作製した。
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